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通常の gasatom (H,C,N,0 etc)は金属中(遷移金属 )の侵入型格子閉位置に固浴し
侵入型合金を形成するo特に H orD (Deuterium)は Solubilitymobilityが著 しく大き
いので他の C,N,0 とは異なった性質を示す｡例えば NborPd中でH(D)は気相 (α)
一液相 (α/)一固相 (β)･相転移を(恰も一成分系の如く)行なう格子気体として考え
ることが出来るので興味深い(Pd中ではa-α′phasetransitionのみ )a Nb中のHの
Solubility は 100at%(金属原子 ･H原子の比が1)にも達しMobilityで 101jumps/
Sec程度 (0やNに対して10桁も大きい )であり水の中での H20分子のmObilityに匹
敵するほどであるo WalterとChandler1)によるNb-H系のphasediagramをFig.1に示











ous),a'(liquid)相は random,β(固体 )相は long-rangeorderした超格子構造である｡

























あらわに考えないが e｡を Self-consistentに決定すること(Iiartree-Fock近似 )で処理
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△W-2ff(8-Ef)△p(e)de- 一意 fflm lndet(1-GOv)de (2-2)-∞ loo
により求めることが出来る｡ (2-2)は以下での議論の基本式 となる式であるが,





属格子位置での WannierStateを tl>,11′>, L2>,L2′>とし,これらとgas-atom






















































8Vaa Va1 Vat, Va2 Va2,
Vla 0 0 0 0
VIJa 0 0 0 0
V2a 0 0 0 0
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なる basis関数変換により
GO= G｡｡ 0 0 0
oGo+G2+2Glll 0 0
o oGo+G2-2Glll 0
o o o Go-G2























G｡mnは bcc格子 (S-band)に対 しては
Ge- (8)-て嘉 -Inwdx了 dy了 dz-Tr -.I
で与えられ,例えば




G22.-票 [(2- k2 )KQト 2珊 ][2畔 上 (1-k2)K帆 (3-ll)



































に対 してほぼ等 しいので両者に対 してV｡/Wh -0･2-0･4(Wh-与w b;町 まdバン
ド巾でNbでは約 9eV15))の範囲内で△Wを計算 した｡特にV｡/Wh-0_2, ea-0.1
に対する△Wの計算結果,及び侵入原子位置での状態密度 pa(8)をそれぞれFig.3及びFig.
4に示 した｡△Ws(Sはsingleを示す)はef-ea(Caは無摂動の状態に対してU<na-α>























-(GllVla+G12V2a) 1 0-(G.3V36+G14V｡6) 0 0
-(G2-Vla+G2V2a) 0 1 1(G2,V36+G2｡Ⅴ｡6) 0 00 0 0 1 -GbbVb3-GbbVb4
-(G3.Vla+G32V2a) 0 0-(G3V36+G3.V.6) 1 0


























であるOこれより各極限の状態 (ef-+-,Va≫Wb )でAW , を求めたものをTable
lに示 した. Ef-十∞で△Ws-△W ,-OはVが pureoff-diagonalであるためTrHO‥
TrHという事実に由来 している｡Tight-bindingモデルでAW , を数値計算した結果をFig･
5-Fig･7に示 した｡AW, はbandfilingの度合に応 じて符号を変える点でelasticなdipole-
dipole相互作用 と異なっているが,Fig･5及びFig･6のhalf-filed付近の傾向はelasticな場
合 と一致する.Fig.5及び Fig.6の傾向は実験的によく観測される侵入型合金の Super-
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0.3, t-0.0, 0.05, 0.1に対する△W,の計算結果を示したoAW,に対するEa依
存は弱いので,gasatomの最近接間相互作用はrepulsiveよ りもattractiveになる可能性
(比率は約1:2)が強いことを示している｡可能な parameterの範囲内でNborPdに








pL uc+kTln(‡た (1+i J宝 )n~l)I (6-1)
で与えられる｡



























△W, 0 IP+0(〟S2(1)/Va) Ps(0)-0l l
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ps(0)-p13(0)+JL,4(0)+p23(0)'+p24(0),ps(1)-p13(1)+FE14(1)+p23(1)+p24(1)･
pij(n)は〃ij(n)-iIb:.P(E')nlmGlj(8')de′により定義され,
･｡は-flbE..fIm ln[- Gs2/4(G｡+Gl)2]deで与えられる定数である｡
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